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RESUMEN

Se comenta sobre la importancia de 1los problemas de
contaminacién y su remediacién. Para el caso de las aguas
subterraneas se presenta la ecuacidédn general con base en
la cual se construyen 1la gran diversidad de modelos
necesarios en esta clase de aplicaciones. Se analizan los
diversos procesos que tienen lugar en los sistemas
contaminados y se discute el estado actual de la
capacidad para modelarlos.



1. CONTAMINACION Y REMEDIACION

La vida contempranea, Jjunto con su alta productividad, se ha
caracterizado por la elevadisima tasa por persona, de desperdicios
que se desechan; tanto asi, que los problemas de contaminacién
asociados, constituyen una de las mayores preocupaciones de nuestra
época. Aunque el interés por la investigaciéon y la adopcidén de
medidas para resolverlos se 1inicié en los paises mas avanzados,
también en México la necesidad de estudiarlos y corregirlos es ya
apremiante, y es previsible que con la entrada en vigor del Tratado
de Libre Comercio de Norteamérica, la atencién que reciba esta clase
problemas sera creciente.

En el caso de los Estados Unidos, investigaciones realizadas en
afios recientes [1], han puesto en evidencia que la contaminacién de
suelos y aguas esta sumamente extendida y que remediar esta
situacién requerird de cantidades impresionantes de dinero: la
estimacién considerada mas probable es de 750,000 millones de
délares americanos, con cotas plausibles inferior y superior de
500,000 y 1,000,000, respectivamente. El interés y los recursos
disponibles para el estudio y ejecucién de medidas correctivas han
sido concomitantes: el objetivo principal de 1la Resource
Conservation and Recovery Act (RCRA) es la prevencién la
contaminacién futura, mientras que la de 1la Comprehensive
Enviromewntal Response, Compensation, and Liability Act (CERCLA o
Superfondo), es limpiar los sitios contaminados ya existentes.

En consecuencia, el interés de los estudios de contaminacién no
se limita a su deteccién, evaluacién y previsién de su evolucién
futura, sino que ademds, incluye el desarrollo e investigacién de
métodos para limpiar y restaurar los sitios ya contaminados
(‘remediacién‘[2]). En el caso de la contaminacién de las aguas
subterraneas, en términos muy generales, el estudio de cualquier
caso especifico involucra tres aspectos. En primer lugar es
necesario determinar si ha habido una descarga de contaminacién al
sistema hidrolégico subterrdaneo y en ese caso conocer sus
caracteristicas, incluyendo su distribucién en espacio y tiempo.
Después, se deben estudiar los mecanismos de transporte y la
evolucién de su distribucién en el espacio, asi como sus

interacciones con el medio circundante. El1 tercer aspecto a



considerar estd relacionado con la evaluacién de los efectos que ha
tenido y la previsién de los que puede tener, e incluye el estudio
de los grupos humanos expuestos.

En la Fig. 1, se resumen estas consideraciones. En general es
util distinguir entre fuentes contaminantes puntuales y distribuidas
(no puntuales). Frecuentemente las industriales son puntuales, pues
se localizan en 1las fabricas y sus vecindades; en cambio las
asociadas a las actividades agricolas, son distribuidas y pueden
provenir de fertilizantes y pesticidas. La evaluacién de los dafios
producidos por la polucién, depende del uso a que se detine la zona
en estudio y de si hay grupos humanos expuestos. Si la preocupacioén
es debida a esta Ultima causa, los aspectos médicos y de salud
publica reciben la atencién principal; si el uso es agricola, serian
los agrondémicos; etc.

Desde el punto de vista de 1la modelacién matematica vy
computacional, un aspecto sumamente interesante -por su complejidad-
y que estd recibiendo gran atencién internacionalmente, es la
migracién. Cuando el contaminante ingresa al sistema subterraneo
desde la superficie -que es lo mis comin, salvo si se trata de
contaminacién natural y no antropogénica- el estudio de su migracién
se inicia en la zona no saturada y se continda en la saturada.
Ademas, la amplisima variedad de sustancias que pueden originar esta
clase problemas, dan lugar a situaciones y procesos también muy
diversos: sistemas multifasico, con varias componentes en cada fase;
intercambios fisico-quimicos -con la matriz sé6lida, particualrmente
porcesos de ‘sorcidén‘ (adsorcién y sus variantes) e intercambio
quimico entre las diferentes componentes contenidas en los fluidos.

Por otra parte, para la aplicacién eficiente del método de
remediacién mas ampliamente utilizado, el de bombeo y tratamiento
(pump and treat), es necesario modelar matematicamente y en forma
repetida 1la migracién de los contaminantes, cuando el sistema
subterraneo que se intenta restaurar se somete a bombeo. Para
realizar tal modelacidén se deben conocer ampliamente las propiedades
de los contaminantes y sus interacciones con el medio en que se
encuentra. Previamente han de establecerse las ecuaciones
diferenciales que constituyen la base del modelo. La seleccién del

procedimiento de disefio, en general debe hacerse utilizando métodos
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de optimizacién. Han recibido y contintan recibiendo especial
atencién las técnicas numéricas para el tratamiento eficiente de
frentes abruptos, asi como métodos orientados a sacar provecho del
supercémputo y la computacién en paralelo.
2. SISTEMAS MULTIFASICOS

A pesar de la gran diversidad de situaciones que es necesario
abordar en el tratamiento de problemas de contaminacién, y de su
diversidad, el marco general de referencia para la formulacién de
los modelos, posee gran sencillez y generalidad. Como ya se mencioné
los sistemas subterrdneos de interés para estos fines estan
constituidos por varias fases, en cada una de las cuales puede haber
varias componentes.
A. FASES Y COMPONENTES

Para formular el marco de referencia de los modelos mencionado
antes, es necesario, en primer lugar, aclarar los conceptos de
componente y fase. Las componentes son las diferentes clases de
materia que componen al sistema subterraneo. Desde el punto de vista
de la modelacién matematica de esos sistemas, la caracteristica
esencial de las fases es que: todas las componentes contenidas en la
misma fase se mueven con la misma velocidad de adveccién (o
velocidad macroscépica).
B. PROCESOS BASICOS

La migracién de contaminantes es resultado de los siguientes

procesos basicos:

-ADVECCION. - Es el proceso por el cual el contaminante es
transportado como si fuera montado en el fluido. La "velocidad
de adveccién" es la "velocidad macroscépica" de las particulas

del fluido.

-PROCESOS DIFUSIVOS.- Ellos son: dispersién mecanica vy

difusién molecular. Estos procesos son similares; son debidos
a variaciones aleatorias de la velocidad microscépica de las
particulas del fluido. Frecuentemente, el término difusién se
refiere a 1la difusién molecular, mientras que dispersién
mecdnica, al efecto de 1las variaciones de 1la velocidad

inducidas por la aleatoriedad del medio poroso.



-INTERCAMBIOS DE MASA.- Deben distinguirse 1las siguientes

clases:
*DE LAS COMPONENTES CON EL EXTERIOR
*DE LAS COMPONENTES ENTRE SI
>EN LA MISMA FASE
>EN DIFERENTES FASES

C. BALANCE DE MASA

Los procesos que originan la migracién de los contamiantes, se
integran en los modelos predictivos por medio de las ecuaciones de
balance de masa. Escribiendo wa para la masa por unidad de volumen y
ga para la velocidad de adveccién, de 1la componente «, dichas

ecuaciones son [3,4]:

W? . v_(waza) - V'Ea N ga

Estas ecuaciones son la expresién matemdtica de que cuando una fase
estd en movimiento el cambio de masa de cualquier componente (a)
contenida en ella, es debida a intercambio de masa con las demas
componentes -en la misma o en diferentes fases- y con el exterior
del sistema en estudio (pertenece al exterior todo aquello que no
estd incluido en el modelo) y a procesos difusivos. Tal intercambio
de masa, por unidad de volumen y por unidad de tiempo, estd dado por
ga -que es positiva cuando la componente a« recibe masa- y el flujo
difusivo de la componente «, por unidad de area y por unidad de
tiempo, por Ia.

Frecuentemente en 1los modelos matematicos es necesario
considerar soluciones con discontinuidades de salto. Tales
discontinuidades ocurren en superficies, llamadas choques, donde la

condicién de balance de masa tiene la expresidn:

a, a o _ o«

[ (v"-vg) - T7]°n = gg

Aqui Vs
componente a -por unidad de area del choque y tiempo- de las demas

es la velocidad del choque y gg es la masa que recibe la

componentes y del exterior.
4. PROCESOS DIFUSIVOS
Los modelos mas ampliamente utilizados para 1los procesos

son los modelos de Fick. Para la difusién molecular da:



-¢ Dcha. La dispersién mecidnica estd fuertemente influida por 1la
velocidad advectiva de la fase corespondiente, lo que provoca que el
modelo de Fick correspondiente sea marcadamente anisotrépico, con
un flujo difusivo longitudinal en la direccién de 1la velocidad,
generalmente preponderante, dado por
-aleaIProjLVca
y otro transversa;l, en las direcciones perpendiculares a la
velocidad de adveccién, dado por
—aTlgalProjTVca

donde ProjL y ProjT, son las proyecciones en la direccién de flujo y
en el plano transversal, respectivamente. Usualmente aL>aT, pues
como ya se mencioné, la dispersién mecdnica es generalmente mayor en
la direccién del flujo que en las direcciones transversales.
5. INTERCAMBIOS DE MASA

De acuerdo con la clasificacién de los intercambios de masa
introducida previamente, se discuten a continuacién las categorias
correspondientes.
A. CON EL EXTERIOR

Los tipos principales que es necesario considerar en los
modelos son estraccién de fluidos por medio de pozos -cuando para
ellos se adoptan modelos distribuidos, en vez de incorporarlos a
través de condiciones de frontera-, decaimiento radioactivo,
procesos de sorcién -estos procesos implican intercambios con el
exterior, porque solamente 1los fluidos se Jincorporan en los
modelos—, y algun otro tipo de intercambio quimico con la matriz.
B. ENTRE COMPONENTES DE LA MISMA FASE

Reacciones quimicas tales como oxidacién/reducciébn, procesos
dcido/base o sustitucién/hidrélisis (ver Tabla 1). Merece mencién
por su importancia en métodos de remediacién, la biodegradacién.
C. ENTRE DIFERENTES FASES

Un proceso importante es el cambio de estado liquido/gas, que
estd gobernado por la ecuacién de estado del fluido de que se trate.
En las Tablas 1 a 3 se resume un estado del arte en materia de
conocimiento de los intercambios de masa de interés en problemas de

contaminacién, incluyendo intercambios entre diversas fases [5].



TABLA 1

NTERCAMB 0O DE MASA

DECAIMIENTO RADIOACTIVO
Rapidez = - Ac
Estado actual: Bien establecido

REACCIONES QUIMICAS

Oxidacién/reduccién

+
N*+R —> N + R"; E=E°+RT1nw
{R}{N}
Estado actual: Bien establecido
Procesos acido/base
. -
HA = H + A {H HA Y o
a
Estado actual: Bien establecido
Precipitacién/disolucioén
C* + A" = CA (sbdlido) {CTH{A") = K,

Estado actual: La base de datos es incompleta

s 2z

Comple jacién

¢ el = L e N
{CH{L }
Estado actual: La base de datos es incompleta
Sustitucidén/hidrélisis
RX + N =RN + X {RN}{X} _ K

{RX}{N} ~ Tsu

Estado actual: La base de datos es incompleta



TABLA 2

TRANSFERENCIAS DE FASE

So6lido/Liguido

Solutos Orgéanicos S=Kd[C]N (Isotermas de Freundlich)
Estado actual: Los parametros de particién estan incompletos

{C1}(C2 -X)

Iones inorganicos K ;
{3} (C1-X)

Estado actual: Los parametros de particidén estan incompletos

Liquido/Liguido

[C]° = K, [C.
Estado actual: Los parametros de particibén estan incompletos

Liguido/gas
[C] = HIC]
g
Estado actual: Los parametros de particidén estan incompletos

NOTACION:

S=densidad en la fase sélida del‘soluto sorbido; Kd=constante de
sorcién; Kex=coeficiente de intercambio de iones;K,=coeficiente de
distribucién de fase; [C]=concentracién del soluto;[C]o=concentracién
en la segunda fase liquida;[C] =concentracién de las especies
vlatiles en fase gas;{C:} y {C;}=actividades de dos cationes de
intercambio en solucién;(Cl—X) y (Cz_X)= densidades de superficie de

dos cationes de intercambio;H=constante de Henry.



Estado

Estado

Estado

Estado

Estado

Estado

TABLA 3
MECAN SMOS C NET COS

OXIDACION/REDUCCION

r = —kred[N ][RIV

red

actual: Pobremente entendido

PROCESOS ACIDO/BASE

Equilibrio instantaneo

I BN d([HA] + [AT])
ab [HA] + [A7] dt
actual: Bien establecido
PRECIPITACION

r= kpA(l - Q/KSO)[C ]

actual: Pobremente entendido

DISOLUCION

- _ n
r, de(l Q/Kso)

actual: Bien comprendido: base de datos incompleta

COMPLEJACION

r = kcom[c*l [L71v

com

actual: Bien comprendido: base de datos incompleta

SUSTITUCION/HIDROLISIS

su N

r = k_[RX]V; k =k [H'] + kK [OH + k
b T T H OH

actual: Bien comprendido: base de datos incompleta.
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